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遷移金属触媒反応開発を支援する統計有機化学分野の開拓  
Creation of a field of statistical organic chemistry that supports development of transition metal 
catalyzed reactions  
 
京都大学化学研究所バイオインフォマティクスセンター 生命知識工学 山口滋 
 
背景と目的 
 医薬品開発において in silico スクリーニングは重要なプロセスのひとつになっている。In 
silico スクリーニングを行う際に利用される技術の一つとして化合物の構造と生理活性を定
















る CPMD (Car-Parrinello Molecular Dynamics) code などを利用して、溶媒箱中での不斉触媒反
応の遷移状態構造を計算していく予定である。 
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